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Комп’ютерне моделювання електронних
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СКЛАД СТРУКТУРА ВЛАСТИВОСТІ

ДОСЛІДНИЦЬКІ МЕТОДИ

Експеримент

Розрахунки: теорія функціоналу густини (FPLO, VASP, Abinit, Wien2k), 
Еволюційні алгоритми (USPEX, CALLYPSO…)…

КОМП’ЮТЕРНИЙ ДИЗАЙН МАТЕРІАЛІВ
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Пласкі хвилі



Обернений простір



Обернений простір



&control
calculation = 'scf'
prefix='silicon',
pseudo_dir = './',

/
&system

ibrav=  2,
celldm(1) =10.20, 
nat=  2, 
ntyp= 1,
ecutwfc =18.0,

/
&electrons

mixing_mode = 'plain'
mixing_beta = 0.7
conv_thr =  1.0d-8

/
ATOMIC_SPECIES
Si  28.086  Si.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF

ATOMIC_POSITIONS alat
Si 0.00 0.00 0.00
Si 0.25 0.25 0.25

K_POINTS {automatic}
8 8 8 0 0 0

Приклад вхідного файла
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&control
calculation = 'scf'
prefix='silicon',
pseudo_dir = './',
wf_collect=.true.

/
&system

ibrav=  2,
celldm(1) =10.20, 
nat=  2, 
ntyp= 1,
ecutwfc =18.0,

/
&electrons

mixing_mode = 'plain'
mixing_beta = 0.7
conv_thr =  1.0d-8

/
ATOMIC_SPECIES
Si  28.086  Si.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF

ATOMIC_POSITIONS alat
Si 0.00 0.00 0.00
Si 0.25 0.25 0.25

K_POINTS {automatic}
8 8 8 0 0 0
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